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Адіабатичне нітрування на теперішній час вважається за найбільш прогресивний та 
енергоекономний метод промислового одержання ароматичних нітросполук – 
напівпродуктів у синтезі полімерів, барвників. вибухових речовин, антідетонаційних 
присадок до палива, лікарських субстанцій та ін. Сутність адіабатичного нітрування 
складається у тому, що процес нітрування у сульфатно-нітратної кислотної суміші перебігає 
у надлишку ароматичного вуглеводню без відведення тепла. За рахунок теплового ефекту 
реакції відбувається нагрівання до кипіння і випаровування суміші ароматичного 
вуглеводню, мононітропродукту і води. Внаслідок цього відбувається укріплення сульфатної 
кислоти, яку можна обертати у циклі, як каталітичне середовище, без додаткової регенерації. 
Метою нашої роботи є розробка математичної та комп’ютерної моделі адіабатичного 
нітрування, яку можна було б використовувати для задач проектування. На теперішній час 
такі моделі в літературі не розглядалися [1]. 
На моделі реактора ідеального перемішування, що працює в адіабатному режимі, було 
встановлено, що, починаючи з певних значень часу перебігу для швидких сильно 
екзотермічних гомогенних реакцій температура і ступінь перетворення перестають залежить 
від τ. Це дозволяє використовувати для моделювання термодинамічний підхід.  
Загальна схема матеріальних потоків неперервного адіабатичного нітрування 
наведена на рис. 1 
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Рис. 1 – Схема матеріальних потоків адіабатичного нітрування 
Розглянемо матеріальний і тепловий баланси процесу в стаціонарному стані в 
розрахунку на 1 кмоль/с бензолу, на нітрування якого витрачається α < 1 кмоль/с нітратної 
кислоти. Згідно [2] кислотна суміш для нітрування бензолу містить на 1 кмоль HNO3 
1,2 кмоль Н2SO4 і 1,5 кмоль H2O. 
Будемо вважати, що нітратна кислота повністю витрачається на нітрування, при 
цьому створюється тільки мононітропродукт за реакцією: 
RH + HNO3 = RNO2 + H2O 
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У стаціонарному стані кількість маси в реакторі та її склад не змінюються з часом. 
Тому можна вважати, що вхідні речовини миттєво реагують з виділенням тепла, що 
втрачається на випаровування води, вуглеводню (бензолу) та нітробензолу, а залишкова 
частина, суміш сульфатної кислоти, води, бензолу та нітробензол у вигляді рідини при 
температурі кипіння, виводиться з реактору. 
Модель одержана у вигляді системи з 7 нелінійних рівнянь (відносно мольних витрат 
за рис. 1 і температури кипіння). З них 3 – це рівняння матеріального балансу за 
компонентами, 1 – теплового балансу, 1 – рівняння фазової рівноваги системи і 2 – рівняння 
зв’язку складу парової фази з парціальними тисками компонентів. 
Для розрахунку фазової рівноваги вважали, що бензол та нітробензол створюють 
ідеальний розчин, який утворює азеотропну суміш з водною сульфатною кислотою [3]. При 
цьому, можна вважати, що при кипінні водного розчину сульфатної кислоти виділяється 
тільки вода. Для апроксимації парціальних тисків суміші бензолу та нітробензолу 
використовували рівняння Антуана. Залежність тиску парів води над розчинами сульфатної 
кислоти від концентрації та температури апроксимували бікубічним сплайном за даними [4]. 
Обговорюються результати моделювання та дослідження системи. 
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Перспективним напрямом сучасного матеріалознавства є створення термостійких 
високоміцних композиційних матеріалів з низькою питомою вагою, зокрема боровуглецевих 
композитів на основі вуглецевих волокон і борної матриці. 
Борну матрицю одержують розкладанням диборана, що реалізується в реакторах 
ізобарного типу та не супроводжується появою додаткових хімічно активних продуктів. 
Рівняння перенесення речовини за умов хімічного перетворення у поточному 
середовищі представляють у вигляді: 
 i,химi,конфi,дифi qqdivq =++
τ∂
ρ∂ div  (1) 
де iρ  – парціальна щільність i-го реагуючого компонента середовища; i,химq  – питома 
об’ємна продуктивність процесу хімічного перетворення; i,дифq

, i,конвq

 – вектори питомого 
перенесення маси i-го компонента у разі дифузії та конвекції відповідно; iiNi,диф Dq ρ∇⋅−=

, 
ii,конв Uq ρ⋅=

, iND  – коефіцієнт дифузії i-го компонента в газовому середовищі з N 
компонентів; U

 – швидкість потоку газового середовища, τ – тривалість процесу. 
Для зручності розгляду рівняння (1) представляють через молярні концентрації Сi та 
вважаючи, що об'ємні реакції є відсутніми, записують як 
